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論 文 内 容 の 要 旨 
 
現在、有機導体または分子性導体と呼ばれる有機分子からなる結晶性の物質の研究が盛んに行われ
ている。ある種の有機導体では結晶中での伝導電子の運動方向を１次元として扱うことができる系が
存在する。これらの系の多くは、１次元 1/4充填電子系に相当するものが多い。この１次元 1/4充填
電子系に伝導電子と背景の結晶を構成する分子との相互作用を考えた系(電子-格子系)では、電子の
電荷-eの半分の電荷-e/2を持つ分数電荷ソリトンと呼ばれる電荷キャリアが存在することが理論的
に予想されているが、これまでに実験での直接観測が行われてはおらず、理論的な研究は進展してい
なかった。本論文では、分数電荷ソリトンの動的な性質の解明と、現実の有機導体における分数電荷
ソリトンの安定性の解析を行った。 
第一章では、１次元有機導体の実験より得られた諸性質、１次元電子格子系におけるパイエルス転
移、電荷密度波状態からの励起としての集団モードおよびソリトン、有機導体(Dme-DCNQI)2Li での
スピンソリトンの間接観測および関連する先行研究を概観した。  
第二章では、分数電荷ソリトンの動的性質について調べた。本研究では 1次元 SSH模型を使用し、
電場の下で運動する分数電荷ソリトンを再現し、ソリトンの速度の時間変化、ソリトンの速度とソリ
トン系のエネルギーの関係を調べた。その結果、ソリトンには電場の強度に依存しない上限速度が存
在すること、その上限速度でエネルギーが発散することを確認した。これらの性質は従来の理論と定
性的には一致したが、定量的には異なるものであった。その原因が、ソリトン周りに凝縮した音響フ
ォノンとソリトンの結合にあることを発見し、１次元 1/4充填電子系における従来の理論で無視され
てきた電子-音響フォノン相互作用の重要性を指摘した。 
第三章では、現実の有機導体における分数電荷ソリトンの安定性について調べた。現実の有機導体
では有機分子の二量体化が観測されることが多く、この二量体化の効果により、分数電荷ソリトンの
ペアが結合した状態が安定で、ソリトン単独では存在できないという数値計算による先行研究が存在
した。その数値計算では、分子の二量体化を仮定してモデル計算を行っていた。そこで、我々は二量
体化を仮定しないモデルで数値計算を行い、ソリトンペアの結合が起こるかどうかを再検証した。初
めに、分数電荷ソリトンの単独の安定な構造について調べた結果、その構造は二量体化の構造に kink
が入っており、先行研究のモデルでは再現できないものであった。次に、ソリトンペアの結合が起こ
るかどうかを検証するため、ソリトン間の距離と系の全エネルギーの関係を調べた。その結果、ソリ
トン間の距離の減少に対して全エネルギーが増加した。ソリトン間に斥力的相互作用が働くため、ソ
リトンの結合は起こらず、分数電荷ソリトンが単独で安定的に存在できるとの結論を得た。 
 
 
 
 
 
 
 論 文 審 査 の 結 果 の 要 旨 
 
有機伝導体は太陽電池や有機ＥＬなどとしての応用だけでなく、低次元電子系の理論を検証する舞
台として重要な位置を占めている。本論文は１次元電子格子系に特有な分数電荷ソリトンのダイナミ
クスと電子相関効果を主として数値的手法により研究したものである。 
１次元電子格子系におけるソリトンとは、複数の縮退した基底状態を隔てるドメインウォール（境
界壁）のことである。電子バンドが 1/nだけ満たされているとき、分数電荷 2e/nをもつソリトンが
現れることが予測されている。ここで eは素電荷である。本論文の著者は n=4に対応する分数電荷ソ
リトンに電場を印加することにより、そのダイナミクスを詳細に研究した。電場の印加を続けると、
ソリトンの速度は一定値に飽和する。飽和速度の値はフォノンの音速の程度であり、電場強度には依
存しない。この値は、サイン・ゴルドン模型を用いた理論予測と異なっている。速度が飽和するにつ
れて、相対論的粒子と同様に、ソリトンの幅は収縮し、エネルギーは発散する。しかしながら、詳細
に調べることにより、発散の指数が相対論的粒子とは異なっていることを明らかにしている。著者は、
これらの異常な振る舞いは、電子格子系のソリトンが位相モードだけでなく音響モードのフォノンと
電子の結合体であるためであると結論している。この研究は 1/4充填系のソリトンのダイナミクスに
関する初めての数値的研究であり、従来の理論の不備を指摘した点に意義がある。 
 DCNQIなどの有機導体では、分子間のトランスファー積分が小さいため、実効的に電子間相互作用
が大きくなっている。特に、(DMe-DCNQI)2Liでは、基底状態で 1100型の電荷秩序が観測されている
が、電子間相互作用を正しく考慮しなければ、この電荷秩序を再現することはできない。著者は、一
次元拡張パイエルスハバード模型を用いて、電子間相互作用を精度よく扱うことが出来る行列積型変
分関数に基づくモンテカルロ計算により、1100 型の電荷秩序状態における分数電荷ソリトンの構造
を研究した。その結果、ソリトンの近傍では通常の位相モードの他に高調波のフォノンがキンク構造
を形成していることを見出している。さらに、ソリトン対のエネルギーをソリトン間距離の関数とし
て計算することにより、ソリトン間の相互作用が斥力型であり、この系における電荷素励起が分数電
荷ソリトンであると主張している。この研究は、ダイマーモデルに基づく先行研究の結論に疑義を呈
するものであり、DCNQIでの分数電荷ソリトンの存在可能性を示したという意味で重要な意義がある。 
以上のように、本論文は、機能性物質として注目されている有機伝導体における分数電荷ソリトン
の動的性質とソリトン間の相互作用について、新奇かつ重要な知見を提示している。その成果は、物
質の低次元性に基づく機能性の開拓に寄与するところが大きい。よって、本論文の著者は、博士（工
学）の学位を受ける資格を有するものと認める。 
 
